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A környezettudatos gondolkodás, azaz az emberiség arra vonatkozó törekvése, hogy a 
környezetet kevésbé terhelő eljárásokat alkalmazzanak, illetve fejlesszenek ki, azóta került 
előtérbe miután az ember felismerte, hogy az ipar által termelt környezeti terhelés nem 
fokozható a végtelenségig, illetve súlyos következményekkel járna. Különösen fontos ez a 
hozzáállás a vegyiparban, ahol a keletkező hulladék gyakran toxikus, vagy könnyedén 
megváltoztathat olyan környezeti értékeket, amelyek az élőlények fiziológiájában (pl. pH) 
igen fontos szerepet játszanak. A kémiában az egyik legfontosabb ilyen módszer a 
katalizátorok alkalmazása a különböző ekvimoláris mennyiségben használt segédanyagok 
helyett. Könnyen belátható, hogy a bevitt anyagok mennyiségének csökkentésével jelentősen 
csökken a keletkező melléktermékek mennyisége is, ráadásul ipari szempontból ez még 
gyakorlati előnyökkel is járhat, például kevesebb anyagot kell mozgatni, illetve jelentősen 
csökkenhet az eljárás energiaigénye. 
Jelenleg a katalitikus ipari eljárásokat az átmeneti fémekkel, vagy azok szerves, illetve 
szervetlen vegyületeivel végrehajtott reakciók dominálják. Alkalmazásuk nem csak a fent 
említett előnyökkel jár, hanem sok esetben olyan vegyületek szintézisét teszik lehetővé, 
amelyek más úton nem, vagy csak sokkal bonyolultabban lennének elérhetők. Köztudott 
azonban, hogy az átmeneti fémek, és vegyületeik gyakran toxikus, a természetre különösen 
ártalmas anyagok, így a belőlük keletkező hulladék kezelése különleges gondosságot igényel. 
Emellett, ha az előállított termék gyógyszer, élelmiszer, vagy kozmetikum, akkor annak 
fémtartalmát szigorúan ellenőrizni kell. További probléma, hogy ezek az elemek általában kis 
mennyiségben, és lokálisan is alacsony koncentrációban találhatók meg a Földön, ezért 
kitermelésük költséges, a bányászatukkal járó természetrombolás jelentős lehet, hosszú távon 
pedig számítani kell a források elapadására is. 
A fent említett hátrányai miatt egyre jelentősebb igény van fémet nem tartalmazó katalitikus 
eljárások kidolgozására, melyhez jó példát szolgáltat számunkra a természet az 
enzimkatalízissel. Ebből kiindulva triviális megoldásként adódik magunknak a természetes 
enzimeknek vagy mutánsaiknak az alkalmazása, mint katalizátorok, a maguk óriási 
aktivitásával és szelektivitásával, azonban éppen a nagyfokú specifitás jelentősen lecsökkenti 
az átalakítható szubsztrátok körét. Kis túlzással minden reakcióhoz új katalizátort kell 
előállítani, ami makromolekulákról lévén szó, sem tervezési, sem preparatív szempontból nem 
egyszerű. Másik megoldásként az utóbbi tíz évben kerültek a kutatások homlokterébe, az 
alapvetően az enzimek működését utánzó, azonban sokkal egyszerűbb kis, fémet nem 
tartalmazó szerves molekulákat katalizátorként alkalmazó, a szakirodalomban 
organokatalitikunak nevezett eljárások kifejlesztése.  
2. Célkitűzések 
A kutatócsoportunkban korábban kifejlesztett bifunkcionális organokatalizátorok világszerte 
sok kutatócsoport által tanulmányozott, széles körben vizsgált vegyületekké váltak. Ennek 
köszönhetően kiderült, hogy szubsztrátok igen széles köre, változatos reakciótípusokban 
alakítható át alkalmazásukkal általában kiváló sztereoszelektivitással. Igazi alkalmazás szintű 
elterjedésüket, és részben a kutatások intenzitását jelentősen gátolta, hogy előállításuk csak 
kis tételben, hosszú eljárással volt lehetséges, kereskedelmi áruk pedig nagyon magas. Célul 
tűztük ki, hogy csökkentjük ezen átalakítások költségeit.  
Egyrészt oly módon, hogy kidolgozunk egy méret növelhető eljárást a katalizátorok közös 
prekurzorai az epi-kininamin és az epi-kinidinamin előállítására, ezzel közvetlenül csökkentve 
a katalizátorok árát, illetve nem utolsó sorban megkönnyítve ezzel magunk számára újabb 
katalizátor jelöltek szintézisét, és újabb alkalmazások felderítését. 
Másrészt elhatároztuk, hogy kifejlesztünk egy olyan fázisjelölési eljárást a katalizátorainkra, 
mellyel többször visszaforgathatóvá tesszük, ami nem csak alkalmazásuk költségeit 
csökkentené, de a termékek megtisztításának leegyszerűsödése által, az ilyen reakciók által 
termelt hulladék mennyiségét is. 
Elméleti kémikus partnereinkkel közösen célul tűztük ki egy négyzetamid alapú 
bifunkcionális organokatalizátor működési mechanizmusának jobb megértését kísérleti, és 
DFT számítási módszerek kombinálásával, elsősorban a reakció sztereoszelektivitását 
meghatározó tercier komplex vizsgálatán keresztül. A sebességet meghatározó átmeneti 
állapot szerkezetének alaposabb megismerése a jövőben segítséget nyújthat új katalitikus 
aktivitással rendelkező molekulák tervezéséhez. 
3. Eredmények 
Kutatásaink során elért eredményeinket a következő pontokban foglalhatjuk össze. 
 
1. Kifejlesztettünk egy méretnövelhető eljárást az epi-kininamin és az epi-
kinidinamin előállítására, melyek fontos prekurzorai egy elterjedten alkalmazott 
bifunkcionális organokatalizátor családnak. A módszert laborkörülmények között 
kiváló reprodukálhatósággal alkalmaztuk 90-120 grammos méretben nagy 
tisztaságú (>95% HPLC) termékek előállítására, melyek trihidroklorid só 




2. Az általunk szintetizált alkaloid aminokból bifunkcionális organokatalizátorokat 
állítottunk elő. A reakciók termékei tisztítást nem igényeltek, a kiindulási anyagok 
megfelelő minőségének köszönhetően. 
 
 
3. Előállítottunk polisztirol polimer műgyantára immobilizált organokatalizátorokat 




4. Szilárd hordozóhoz kötött katalizátorainkat nitroalkének, és 1,3-dioxo vegyületek 
közötti Michael-addíciós reakciókban teszteltük. Ezekben a reakciókban oldható 
analógjaikhoz hasonló sztereoszelektivitással teljesítettek. 
 
 
5. Az automatizálhatóság és a folyamatos termelés lehetőségének modellezése 
céljából előállítottunk egy makroporózus hordozóra kötött organokatalizátort, és 
folyamatos áramlási rendszerben, Michael-addíciós reakcióban teszteltük. 
Meglepő módon a lombikreakcióhoz képest megnövekedett reakciósebességet 
tapasztaltunk a szelektivitás jelentős változása nélkül. Sikeresen alkalmaztuk 
katalizátor töltetünket 16 órás folyamatos termelésre, illetve különböző királis 
termékek egymás utáni szintézisére. 
 
6. Megvizsgáltuk organokatalitikus reakciók sebességmeghatározó átmeneti 
állapotainak lehetséges szerkezeteit a kísérletileg meghatározott, és elméleti kémiai 
módszerekkel kiszámolt sztereokémiai paraméterek összevetésével. Javaslatot 
tettünk, hogy a lehetséges A-D mechanizmus útvonalak közül az általunk vizsgált 
reakciók a B útvonalat preferálják. 
 
 
7. A különböző átmeneti állapotok (A (kék), B (piros)) szerkezeteit fragmens 
analízisnek vetettük alá, és megállapítottuk, hogy a protonált katalizátor (a) 
részletek, illetve a termékhez vezető anionos szerkezetek (b) nagy fokú szerkezeti 
invariabilitást mutatnak a különböző mechanizmus útvonalak között. Ez a 
megállapítás jelentősen leegyszerűsítheti új katalizátorok tervezését, illetve 
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